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How the excited carriers transfer? 
•  Inter‐material carrier transi.on 
•  For CNTs 
Carrier transfer from S ? M ? 
Carrier transfer in M ? 
Interac.on between M ? S ?
*FPSEID: First‐Principles SimulaHon tool 
for Electron Ion Dynamics 
•  Time‐Dependent DFT‐LDA + MD simula.ons 
•  Plane Wave Cutoff Energy: 60Ry 
•  Troullier & Mar.ns Pseudo Poten.al 
•   Finite Temperature ≈ 350 K 
•  Excited Carrier Density 
•  Earth Simulator (ES2) and Super Computer SX@NEC 
Fuchu plant is used for the calculaHons 
• Wave func.on of excited carrier (electron & hole) in (8,0) CNT has tail 
extending to neighboring (9,0) CNT due to hybridiza.on. 
•  But excited electron and hole tend to shi[ toward (9,0) CNT, 
consistent with tradi.onal picture about band diagram. 
• No significant charge transfer has been observed between two 
nanotubes over 50 fs.
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ρCarrier = ρExcited − ρGround
SorHng Category: XI. Transport properHes   
0 fs? 9.9 fs? 19.7 fs? 29.6 fs?
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ρCarrier > 0   :  e–
€ 
ρCarrier < 0   :  h+
*O. Sugino & Y. Miyamoto, PRB 59, 2579 (1999).
Earth Simulator (ES2)
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Carrier Excita.ons
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49.4 fs? 59.2 fs?39.5 fs?
• Further calcula.ons are needed to 
clarify the charge transfer. 
• Temperature Dependence of carrier 
dynamics. 
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